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Q･2- 〔Al+B′1+B2 + 4B3 +Z…(H-G)〕/m3 (5)
ここにm3, Z3 は酸素の質料及び有効電荷であり･Ii･Gは Dd の 行 列 要 素 で
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度･空間群などが表 1にまとめられている01- 3)まず CsPbC23 について説明する｡
等軸晶系相のプリルアン域 (B･Z･) のM点 (‡ ‡ 0)の M3,P 点 (I i i )
の R25という二種のフォノンがソフ トになっていて･M3が 47℃で･ R25が (正確
には･ 丑,∬相でのR25類似モー ドが) 42･および 37℃ で凍結するo (ここでフォ
ノンという言葉を使 うことは厳密にいえば正 しくないかもしれない｡ §3参照)凍結す
るモー ドの既約表現から,群論的方法を使 って低温相の空間群が決められる｡また,原
子変位はモー ドの固有ベク トルから分かるoこうして･ Ⅱ相はD…h-P4/mbm であ
り,図 1のような構造をしていることが分かる｡また, Ⅰ相のB.Z.のR点は ∬相 の
表 1 CsPbX3の転移点,空間群 な ど
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OsPbX3系の構造的相転移
Z点 (Oo号)にな ｡, R25モー ド
は, Zlモー ド(全対称)とZ9モー
ド(2重縮退)とに分離するoZlは,

















図1 CsPbX3の Ⅱ相 (C面投影) ~
わりの回転をあらわすパラメータである｡ (1)よりⅡ相の解としては,
(i) C>b>0; Qx-(-a/b)y2･ Qy- 0 ･
(i) b>c and b> -C ; Qx- Qy- 卜 a/(b+C)Jy2
の二つが得られる0 日)はZ9Xが･ (i)はZ9X+Z9yが凍結することに対応し･低温相
はそれぞれ･蟻-cmcm および･D…昌一pbnm となる｡ (1)には Qx,Qy
と strainとの結合項が入 っていないが,それを考慮 しても上の結論は変わらない｡
i)完 と D三言 とは･ a,b軸の方位で区別でき･CsPbCC3 の∬相はD三三であるこ
















































られてお ｡,5) どちらかといえば ㊥ が良いようである｡ Raman散乱の結果6) を考え
ると,転移の低温側では変位型モデルが適用できると思われる｡
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